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論 文 内 容 の 要 旨 
量子エンタングルメントを利用する量子コンピュータ・量子情報処理（QC/QIP）の研究、及び技
術開発は，国内外で盛んに行われている．量子エンタングルメントは，理論的な考察のみならず実験
的にも実現している量子状態特有の絡み合い状態であり，今日の古典的情報処理に対する QIPにお
ける利点を享受する上で欠かすことのできない量子演算のリソースである．分子の核スピン量子ビッ
トを用いたショアの因数分解アルゴリズムの実証実験から約 10年が経過したが，現在まで量子ビッ
トとして最適な物理系とその制御システムは見つかっていない．本研究では，分子の電子スピンがバ
ス量子ビット，核スピンが client量子ビットとして働く 1電子‐複数核スピン量子ビット系（分子
スピンバス系）モデルとして，安定なπ共役系有機ラジカル（開殻系有機分子）であるジフェニルニ
トロキシド（DPNO）とその誘導体の液相と固相系に着目し，量子エンタングルメントの生成や初歩
的な量子状態制御の実現を行った．液相分子スピン系として，核スピン量子ビットを増やすために，
19F 核を導入した誘導体を設計・合成し，電子-核多重共鳴法及び量子化学計算を用いて各誘導体の g 
因子、超微細構造定数の大きさと符号を決定することにより，19F 核メタ・パラ置換体が 6-client
量子ビット系であることを明らかにした（第 2章）．固相分子スピンバス系として，重水化ベンゾフ
ェノン単結晶中に磁気的に希釈した窒素核や水素核を部分的に同位体置換した DPNO誘導体の電子
構造を単結晶 CW-ESR/ENDOR（電子‐核二重共鳴）法を用いて解明し，多 client量子ビット系と
なることを明らかにした（第 3章）．この DPNO誘導体に対して時間比例位相増加法を用いたパル
ス ENDOR 法を適用することにより，電子スピンと核スピンで形成される 2量子ビット，或いは 3
量子ビット系（電子と水素核 2つ）のエンタングルメントの生成と評価を初めて行った（第 4 章）．
本研究を通じて，分子スピンバス系において，超微細結合相互作用を制御し，パルス ENDOR技術
を適用することで client量子ビット数と量子状態の制御が可能であることを示した． 
論 文 審 査 の 結 果 の 要 旨 
量子コンピュータ・量子情報処理（QC/QIP）の研究は、現在国内外で実現を目指して盛んに行わ
れている。量子エンタングルメントは、量子状態特有の絡み合い状態であり、今日の古典的情報処理
に対する QIP における利点を享受する上で欠かすことのできない量子演算のリソースである。本論
文では、分子の電子スピンがバス量子ビット、核スピンが client量子ビットとして働く 1電子‐複数
核スピン量子ビットモデル（分子スピンバス系）として、安定な π共役系有機ラジカルであるジフェ
ニルニトロキシド（DPNO）の誘導体を用いた研究を行っている。 
 第 2 章では、液相分子スピン系として 19F 核を導入した誘導体を設計・合成し、電子-核多重共鳴
法及び量子化学計算を用いて各誘導体の g 因子、超微細構造定数を決定し、19F 核メタ・パラ置換体
が 6-client量子ビット系であることを明らかにした。 
 第 3 章では、固相分子スピンバス系として窒素核や水素核を部分的に同位体置換した DPNO 誘導
体の電子構造を、単結晶 ESR/ENDOR（電子-核二重共鳴）法を用いて解明し、3-client 量子ビット系
として適用できることを明らかにした。さらに第 4章では、このDPNO誘導体に対してパルス ENDOR
法を適用することにより、電子スピンと核スピンで形成される 2量子ビット、或いは 3量子ビット系
（電子と水素核 2 つ）の量子エンタングルメントの生成と評価を行い、量子状態の制御が可能である
ことを示した。 
 本論文にまとめられた研究成果は、分子スピン系の電子構造を解明し、分子を活用する量子情報制
御への有望な展開を示すもので、分子スピン科学のみならず量子情報科学に寄与するところが大きく、
博士（理学）の学位を授与するに値するものと審査した。 
